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Abstrak 
Dinamika hidrat metana tipe MH-IV pada berbagai kondisi termodinamika telah diteliti menggunakan 
metode dinamika molekul. Hidrat metana dikondisikan pada suhu 250 K dan tekanan 40 GPa, 70 GPa, 100 
GPa, 140 GPa dan 150 GPa. Berdasarkan hasil perhitungan energi sistem, sistem hidrat yang disimulasi 
belum sepenuhnya mendekati hasil eksperimen yang ingin direplika. Fungsi distribusi radial dari sistem 
yang disimulasi menunjukkan pengaruh signifikan tekanan terhadap jarak koordinasi antar molekul 
penyusun hidrat. Sistem terlihat mengalami deformasi seiring dengan pertambahan tekanan. Beberapa 
bagian dari sistem terlihat mengalami deformasi yang diikuti dengan pemutusan ikatan hidrogen antar 
molekul air. Hal tersebut mengakibatkan sistem tidak lagi memiliki struktur kristal es seperti kondisi 
awal. Perubahan struktur yang dialami menyebabkan probabilitas molekul metana untuk berdifusi ke 
void baru menjadi semakin besar. Peningkatan tekanan yang diaplikasikan pada sistem menyebabkan 
kerusakan struktur semakin meluas yang diikuti dengan meningkatnya koefisien difusi molekul gas 
metana.  
 
Kata Kunci : Hidrat Metana MH-IV, Dinamika Molekul 
 
1. Latar Belakang 
Penambangan gas metana telah dilakukan 
beberapa negara maju dengan tujuan gas 
metana tersebut dijadikan sebagai energi 
alternatif. Akan tetapi, penambangan gas 
metana tersebut dapat menyebabkan beberapa 
bencana salah satunya deformasi struktur 
bawah permukaan di wilayah lautan sangat 
rentan untuk menciptakan gelombang tsunami. 
Untuk meminimalisir keadaan tersebut, 
diperlukan upaya rekayasa struktur material 
yang mampu menyimpan metana di kondisi 
tekanan dan suhu ruang sehingga dapat 
disintesis secara lebih ekonomis. Es tipe 
heksagonal (1h) diketahui dapat menyimpan 
metana di dalam struktur void yang dimilikinya. 
Pada penelitian sebelumnya, hidrat metana 
diproduksi dengan menyisipkan metana ke 
dalam struktur es Ih pada suhu 250 K [1]. Salah 
satu hidrat metana yang memiliki bentuk 
struktur menyerupai es Ih adalah hidrat metana 
tipe MH-IV. Keberadaan hidrat metana keempat 
(MH-IV) dilaporkan terbentuk dan stabil di 
tekanan 40 GPa hingga 150 GPa dengan rasio 
H2O : CH4 adalah 2 : 1 [2]. Hidrat metana ini akan 
disimulasikan menggunakan metode dinamika 
molekuler. Koefisien difusi gas metana akan 
dihitung serta spektrum infra merah yang 
dihasilkan juga akan dianalisis. Struktur akan 
dipelajari melalui profil fungsi distribusi radial 
pada konfigurasi antar atom atau molekul dalam 
struktur kristal.  
 
2. Metodologi 
Data berupa posisi, kecepatan dan orientasi 
momen dipol dari molekul hidrogen dan 
molekul air dihasilkan dari simulasi hidrat 
metana MH-IV menggunakan perangkat lunak 
LAMMPS [3]. Data-data tersebut kemudian 
diunakan pada proses simulasi menggunakan 
metode dinamika molekuler. Metode dinamika 
molekuler umumnya digunakan untuk sistem 
dengan jumlah molekul, atom atau partikel yang 
sangat besar.  Selain itu proses perhitungan juga 
dapat dilakukan secara paralel. Proses 
perhitungan yang dilakukan pada metode 














Gambar 1. Metode dinamika molekuler 
 
Struktur kristal es 1h yang digunakan 
diakses menggunakan aplikasi GenIce [4]. Pada 
penelitian ini digunakan struktur hidrat metana 
MH-IV dengan 3 × 3 × 3 unit sel. Kondisi tekanan 
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dan temperatur hidrat mengacu pada penelitian 
sebelumnya yaitu pada temperatur 250 K dan 
tekanan sebesar 40 GPa, 70 GPa, 100 GPa, 140 
GPa serta 150 GPa. Model air yang digunakan 
yaitu model TIP4P/Ice yang kemudian 
diakomodasi dengan integrasi SHAKE [5].  
Potensial interaksi antara molekul air dan 
molekul hidrogen menggunakan potensial 
Lennard-Jones, yang ditulis sebagai berikut. 
 














]𝑖,𝑗           (1) 
 
dengan 𝜀 adalah energi terendah dari profil 
interaksi energi (kcal/mol), 𝜎 adalah jarak antar 
molekul saat potensial interaksinya berada pada 
nilai terendah, sedangkan 𝑟 adalah jarak antar 
molekul dengan energi potensial interaksi sama 
dengan nol. Variabel 𝑞 adalah muatan dari atom 
yang berinteraksi dan 𝑒 adalah nilai muatan 
elektron.  
Langkah-langkah yang dilakukan pada 
penelitian ini dapat dilihat dalam diagram alir 



































Gambar 2. Diagram alir penelitian 
 
3. Hasil dan Pembahasan 
Jumlah molekul air yang menyusun 
struktur sebanyak 432 dan jumlah molekul 
metana sebanyak 216. Jumlah molekul tersebut 
telah memenuhi rasio sistem MH-IV, yaitu 
sebesar 2 : 1. Simulasi yang dilakukan terdiri 
atas proses minimisasi, proses relaksasi atau 
ekuilibrasi, dan proses produksi. Simulasi ini 
menghasilkan keluaran berupa posisi setiap 
atom, energi potensial sistem, tekanan, suhu, 
fungsi distribusi radial dan momen dipol sistem.  
Proses minimisasi energi menggunakan 
command prompt yang terdapat pada aplikasi 
Anaconda dengan metode yang digunakan yaitu 
metode Conjugate Gradient dengan bantuan 
perangkat lunak LAMMPS. Setelah proses 
minimisasi energi selesai dilakukan, dilanjutkan 
dengan proses relaksasi dan proses produksi.  
Grafik energi potensial sistem disajikan 
pada Gambar 3. Dari gambar tersebut dapat 
dilihat bahwa energi potensial setiap sistem 
mengalami fluktuasi dengan nilai rata-rata 
energi potensial sistem relatif konstan pada 
setiap langkah perhitungan. Metode yang 
digunakan yaitu metode Velocity-Verlet untuk 
mengintegrasikan persamaan gerak dari 
persamaan Newton [6]. Nilai energi potensial 
semakin meningkat seiring dengan 
bertambahnya tekanan. Hal ini disebabkan oleh 
mengecilnya jarak antar molekul karena 
tekanan yang dialaminya. seluruh sistem yang 
disimulasi menunjukkan adanya kerusakan 
struktur kristal di beberapa bagian, namun 
densitas molekul pada jarak terkecil masih 
menunjukkan profil yang sama dengan struktur 
es asal.  
Fungsi distribusi radial digunakan untuk 
menganalisis struktur dari sebuah material 
berdasarkan densitas molekul terhadap jarak 
radial dari molekul acuan. Pada penelitian ini 
fungsi distribusi radial yang disajikan adalah 
pada pasangan atom oksigen dan oksigen, 
pasangan atom oksigen dan molekul gas metana, 
dan pasangan molekul gas metana dan molekul 
gas etana. Fungsi distribusi radial pada 
pasangan atom oksigen dan oksigen dapat 
dilihat pada Gambar 4. Profil densitas yang 
dihasilkan terlihat sama di berbagai kondisi 
tekanan. Namun, seiring bertambahnya tekanan 
pada sistem, jarak antar atom oksigen 
mengalami penurunan. Profil densitas 
cenderung bergeser menuju ke arah jarak yang 
kebih kecil. Fungsi distribusi radial 
menunjukkan nilai terbesar, yaitu 6,01161 pada 
tekanan 150 GPa. Kerusakan yang terjadi pada 
struktur menyebabkan struktur es 1h mulai 
bertransformasi ke struktur es XIV yang berada 
pada suhu 80 K dan tekanan 1 bar [7]. 
Mulai 
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Fungsi distribusi radial pada pasangan 
atom oksigen dan molekul gas metana dapat 
dilihat pada Gambar 5. Dari gambar tersebut 
dapat dilihat bahwa kurva yang dihasilkan juga 
memiliki bentuk yang sama namun mengalami 
pergeseran ke arah kiri seiring bertambahnya 
tekanan. Semakin besar tekanan yang 
diaplikasikan, lebar distribusi semakin mengecil 
yang menunjukkan semakin terkurungnya 
molekul gas di dalam void. 
Fungsi distribusi radial pasangan 
molekul gas metana dan molekul gas metana 
dapat dilihat pada Gambar 6. Dari gambar dapat 
dilihat bahwa puncak distribusi yang dihasilkan 
cukup serupa serta bergeser ke arah kiri. 
Ketinggian puncak densitas pasangan 
berkorelasi dengan pertambahan tekanan. Pada 
kondisi tekana 150 GPa, sistem hidrat metana 
mulai bertransformasi ke bentuk lainnya [2]. 
Spektrum infra merah dapat dilihat 
pada gambar 7. Dapat dilihat pada gambar 
bahwa daerah librasi molekul air berada pada 
kisaran frekuensi 0 – 1500 cm-1. Molekul air 
mengalami translasi karena tekanan yang 
diaplikasikan namun gerak tersebut tidak 
teramati seiring bertambahnya waktu. Secara 
umum, profil IR Spectra yang dihasilkan pada 
penelitian ini masih sesuai dengan IR Spectra 
yang dilaporkan untuk es 1h [7]. Koefisien difusi 
molekul gas metana yang disimulasikan 
disajikan pada Tabel 1. Dapat dilihat pada tabel 
bahwa nilai koefisien difusi terbesar diperoleh 
pada tekanan 40 GPa yaitu sebesar 8.98 x 10-10 
cm2s-1. Hal ini dikarenakan molekul gas metana 
dapat bergerak sedikit lebih leluasa di dalam 
void untuk kemudian melakukan difusi antar 
void tersebut. Selain itu, tekanan yang kecil juga 
membuat ikatan hidrogen dari molekul air 
melemah karena tolakan besar dari sifat 
hidrofobik molekul gas metana di dalam void. 
Akibatnya, molekul gas metana akan mudah 
berpindah ke void terdekat lainnya. 
 
Tabel 1. Nilai Koefisien Difusi  
Sistem Koefisien Difusi (cm2s-1) 
Tekanan 40 GPa 8,98 × 10-10 
Tekanan 70 GPa 1,04 × 10-10 
Tekanan 100 GPa 8,65 × 10-10 
Tekanan 140 GPa 1,70 × 10-10 
Tekanan 150 GPa 6,78 × 10-11 
 
 Hasil dari simulasi yang dilakukan 
membuat kerusakan yang terjadi pada struktur 














Gambar 3. Energi potensial total sistem pada 
tekanan (a) 40 GPa, (b) 70 GPa, (c) 100 GPa, (d) 
140 GPa, dan (e) 150 GPa 
 




Gambar 4. Atom oksigen dan oksigen 
 
 
Gambar 5. Atom oksigen dan molekul 
 gas metana 
 
 
Gambar 6. Molekul gas metana dan gas metana
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Gambar 8. Hasil simulasi dengan konfigurasi (a) 
sebelum simulasi, (b) 40 GPa, (c) 70 GPa, (d) 
100 GPa, (e) 140 GPa, dan (f) 150 GPa. 
 
4. Kesimpulan 
Berdasarkan analisis yang dilakukan, dapat 
disimpulkan bahwa seluruh sistem yang 
disimulasi mengalami deformasi karena 
sebagian ikatan hidrogen antar molekul air 
terkoreksi. Sistem terlihat terdeformasi ke 
struktur yang berbeda pada tekanan yang lebih 
kecil. Namun, deformasi yang dialami pada 
sistem MH-IV masih bersesuaian dengan 
struktur es lain, yaitu es XIV. Semakin tinggi 
tekanan yang diaplikasikan pada struktur MH-
IV, konfigurasi terdampak signifikan. Jumlah 
ikatan hidrogen antar molekul air yang 
terkoreksi semakin bertambah banyak. Hal ini 
semakin menegaskan bahwa sistem MH-IV 
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